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として近似)を計算した。また，各フレームワーク構造を用いた grand canonical Monte Carlo 
(GCMC)シミュレーションによって，CO2 の仮想吸着等温線 Nguest を求めた。ここで，CO2 の
force fieldには LJ12-6およびクーロンポテンシャルを仮定し，Cubppについては，吸着実験と
の比較により精密化した UFF{σUFF, j}, {0.58εUFF, j}(j：原子種)と，DFT計算(GGA-PBE/DNP)
より求めた部分電荷{qj}を用いた。 










熱振動に起因するエントロピー変化量を求めると(16.1 – 6.2 = 9.9 J⋅mol-MU−1⋅K−1)となった。
以上の結果は，ゲート吸着におけるホストフレームワークの∆Shost は，種々の要素により発生し，
ゲート吸着挙動を制御するにあたって，重要な因子となるべきことを示唆するものである。 
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